









































de  gasificación,  el  cual  consiste  en  la  oxidación 
controlada de carbón o materia orgánica con aire, en 
presencia de agua o dióxido de carbono. El aire que se 
inyecta  para  la  oxidación  siempre  estará  en  una 
proporción menor que la necesaria para la combustión 
completa. Los productos principales de la gasificación 
son monóxido  de  carbono,  hidrógeno,  dióxido  de 
carbono y agua. 
A pesar de las ventajas económicas del uso de gas de 
síntesis,  estudios  recientes  han  encontrado  que  la 
variable composición del gas de síntesis obtenido de la 
gasificación de carbón o biomasa afecta la estabilidad 
de  la  llama  en  la  combustión 1 .   Problemas como el 
retroceso de  la  llama  (flashback)  son característicos 
de llamas de premezcla dadas las altas velocidades de 
llama  cuando  se  tienen  altas  concentraciones  de 












experimentales  con  las  predicciones  de CHEMKIN 
para  validar  mecanismos  de  combustión,  tanto 
completos  como  reducidos.    Desarrollando 
comparaciones entre diferentes mecanismos de reacción 
para similar la oxidación del mezclas CO/H 2 , nos dimos 
cuenta  de  la  importancia  de  tener  un  programa  de 
computación que permita trabajar con mecanismos de 
múltiples reacciones y analizar la importancia de cada 
una  de  ellas  en  el  resultado  final.    Con  este  fin 
realizamos un programa de computación con base en 
el software de dominio público Cantera 7  que permite 



























Se  evaluaron  dos mecanismos  de  reacción,  aquel 
propuesto para la oxidación de metano y conocido como 






los mismos  están en  la  literatura  referenciada.   Para 












permiten  realizar una  primera  aproximación para  el 















O2  H2O  CO  N2  (K)  (Pa) 

































































































































































La Figura  2  compara  los  resultados  experimentales 





punteada).    En  la  simulación  se  utilizaron  las 
temperaturas medidas  por Yetter  y  Dryer 9  y  no  se 
resolvió el balance de energía con el fin de facilitar la 
comparación  entre  resultados  experimentales  y  los 
otorgados  por  el  modelo.    Si  bien Yetter  y  Dryer 9 
















mecanismos  son muy  similares.    Sin  embargo,  un 
análisis más detallado muestra que  los tiempos a los 
cuales  comienza  la  oxidación  tienden  a  ser menores 
cuando se utiliza el mecanismo GRI 3.0.  Una gráfica 
del radical OH, fundamental en el proceso de oxidación 
de  CO  en  ambiente  húmedo 1 , muestra una gran 




a  lo  predicho  con  el  mecanismo  de  Davis  et  al. 
Adicionalmente,  la  producción  de  OH  predicha 
utilizando el mecanismo de Davis et al. es mucho mayor 
que la predicha utilizando GRI 3.0. 
La  Figura  3  presenta  una  comparación  del  valor 
promedio de velocidad de reacción para las reacciones 
con mayor incidencia en los cálculos presentados en la 
Figura  2.    Como  era  de  esperarse,  la  velocidad  de 
reacción para R 1, considerado el paso  crítico en  la 




del  radical  hidrógeno  con  oxígeno  para  formar  los 
radicales O y OH (R 3) es mucho mayor cuando se 
utiliza  el  mecanismo  de  Davis  et  al.  que  con  el 









H CO OH CO  2 + <=> +  R 1 
) M ( HO ) M ( O H  2 2 + <=> + +  R 2 
OH O O H  2 + <=> +  R 3 
OH OH H HO 2 + <=> +  R 4 
2 2  O OH O HO + <=> +  R 5 














Las  reacciones  R  2,  R  4  y  R  5  involucran 
principalmente  el  radical  hidroperóxido,  HO 2 ,  son 
características  del  sistema  de  reacción H 2 ­O 2  y  son 
fundamentales  en  la  generación  de  los  radicales 
responsables por la oxidación del monóxido de carbono. 
Las velocidades de reacción para  las  reacciones que 


















utilizan  mecanismos  de  reacción  con  múltiples 
reacciones químicas.   Cuando el programa se utiliza 
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